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京大 ･工 上 田 顕
§1 まえおき
物性理論分野での計算機実験 (以下では断らぬ限り ｢計算機実験｣は物性理論分野に限定す
る)として,筆者はこれまで主に粒子系の分子力学法 (MD法 )によるシミュレーションを行
ってきた｡計算機実験は文字通り｢実験｣であって,実験機器コンピュー ター の発達とともに,
実験の質も量も変化する｡実際ここ10年ばかりの間にわれわれの利用できる計算機の能力は著
しく増大してきた｡
この小論では,(1)国内で行われてきた計算機実験と計算機の発達情況を簡単に振 り返 り,(2)
われわれの計算機実験と計算機とのかかわりを通じて,実験の質的量的変化を例示する｡つい
で (3)現在行いつつある超イオン導電体のMD法による研究をやや詳しく述べる｡最後に (4)
並列処理機構をもつ高速計算機がここ2,3年のうちに大型計算機センターなどに設置されるで
あろうが,その暁に(3)の問題についてどの程度の計算が期待できるか,私見を述べることにす
る｡
§2 国内での計算機実験と計算機の発達情況
計算機実験が国内で行われるようになったのtj=,早大グループの非線形格子の問題と1,)秩序
無秩序現象のシミュレーション2)を除けば,70年代に入ってからである｡図1に70年から82
年までの,物理学会統計力学 ･物性基礎論分科での計算機実験に関する,毎年の学会発表件数
を示す｡82年度は春の年会までの件数である｡図では粒子系とその他に分けているが,その他
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